
8-能带、投影能带、态密度、投影
态密度计算



能带和态密度简介

回顾一下基本概念 ：
1.K 点是什么？
2.能带图的横坐标代表什么？
3.能带图的纵坐标代表什么？
4.横坐标上的字母表示什么意思？

典型的GaAs HSE 计算的能带图

1. 什么是电子态密度？
2. 电子态密度图和能带图有什么关联？



能带计算

为了画出能带，我们需要计算出什么？

需要计算：一系列能量本征值，En(k)

K表示第k个K点

n表示第n个能级

在之前的计算中，我们已经可以得到类似的结果了

以下是一个典型的REPORT 文件

第42个 K 点 K点的坐标

一系列能量本征值



能带计算

能带计算步骤：

Ø 首先进行SCF计算

Ø 将SCF计算得到的OUT.VR拷贝成IN.VR，如果开了自旋还需把OUT.VR_2拷贝成IN.VR_2

Ø 准备高对称点路径文件

Ø 进行NONSCF计算

Ø 数据处理，得到能带图和画能带的数据文件



能带计算

首先进行SCF计算:

输入文件包括：etot.input, atom.config, *.UPF

GaAs

etot.input atom.config



能带计算

进行NONSCF计算:
Ø SCF计算得到的OUT.VR拷贝成IN.VR，如果开了自旋还需把OUT.VR_2拷贝成IN.VR_2

Ø 准备高对称点路径文件gen.kpt，格式入下，然后使用split_kp.x 生成PWmat可以读取的K点

路径，使用方法，split_kp.x < gen.kpt

如何选取高对称点：

1.一般而言，我们需要选取高对称的路径

2.为了选取这些高对称路径，我们可以使用MaterialsStudio 生成，也可以使用 spglib 等库生成

3.不同软件生成的高对称路径会有细微差别，有的会多几条路径等

gen.kpt

. . . 

IN.KPT



能带计算

进行NONSCF计算:
Ø 修改etot.input文件用于NONSCF计算，设置 “JOB=NONSCF”，另外读取IN.KPT和IN.VR

文件，特别注意，这里读取的是IN.KPT里面的K点，所以需要删除MP_N123参数。

atom.configetot.input

Ø 计算完成后，在计算目录下运行plot_band_structure.x，运行完毕后会得到下列文件

能带数据文件 eps格式的能带图 pdf格式的能带图 png格式的能带图

Ø 特别注意，如果开了自旋，还有bandstructure_2.txt文件，1和2分别为不同自旋的能带数据



能带计算

如果在能带图的横坐标上标注高对称点？

…

bandstructure_1.txt文件

K点距离 本征值

不同带之间用空格分开



HSE06计算能带

从REPORT 中读取带隙大小的思路

1. 读取所有Eigen energies

2. 判断是否有能带穿过费米能级：找到每条能带的最大最小的eigen energy

3. 如果Max> Fermi && Min< Fermi 则穿过了费米能级，体系为导体

4. 如果不为导体：找到比Fermi Level 大的最小的本征能量，找到比费米能级小

的最大的本征能量

5. 把上述两项做差，即为带隙

可以试着写一个小程序



HSE06计算能带

与LDA 计算类似，分别计算SCF 和NONSCF 两个步骤

在输入文件中加上XCFUNCTIONAL = HSE

SCF 输入文件

NONSCF 输入文件

注意：
1. HSE 不能使用K点并行
2. HSE 计算NONSCF 的时候

，除了需要读取IN.VR 
以外，还需要读取SCF 
计算生成的OUT.HSEWR*
文件 



投影能带

特定轨道对每根能带的贡献



投影能带

投影能带计算步骤：

Ø 首先进行SCF计算

Ø 将SCF计算得到的OUT.VR拷贝成IN.VR，如果开了自旋还需把OUT.VR_2拷贝成IN.VR_2

Ø 准备高对称点路径文件

Ø 进行NONSCF计算

Ø 读入NONSCF的IN.KPT进行”JOB=DOS”计算

Ø 数据处理，提取画投影能带所需要的数据，在计算目录下运行:plot_fatband_structure.x



投影能带

首先进行SCF计算:

输入文件包括：etot.input, atom.config, *.UPF

etot.input atom.config



能带计算

进行NONSCF计算:
Ø SCF计算得到的OUT.VR拷贝成IN.VR，如果开了自旋还需把OUT.VR_2拷贝成IN.VR_2

Ø 准备高对称点路径文件gen.kpt，格式入下，然后使用split_kp.x 生成PWmat可以读取的K点

路径，使用方法，split_kp.x < gen.kpt

gen.kpt

. . . 

IN.KPT



投影能带

进行NONSCF计算:
Ø 修改etot.input文件用于NONSCF计算，设置 “JOB=NONSCF”，另外读取IN.KPT和IN.VR

文件，特别注意，这里读取的是IN.KPT里面的K点，所以需要删除MP_N123参数。

atom.config

etot.input



投影能带

进行DOS计算:
Ø 修改etot.input文件用于NONSCF计算，设置 “JOB=DOS”，另外读取IN.KPT和IN.WG文件，

特别注意，这里读取的是IN.KPT里面的K点，与前面NONSCF读取的IN.KPT要完全相同。

atom.config

etot.input



投影能带

Ø 计算完成后，在计算目录下运行plot_fatband_structure.x，运行完毕后会得到下列文件

能带数据文件

Ø 特别注意，如果开了自旋，还有bandstructure_2.txt文件，1和2分别为不同自旋的能带数据

…

K点距离 本征值

不同轨道贡献值能带序数



投影能带

如何计算部分原子的轨道对能带的贡献

natom

LATTICE

a11 a21 a31

a12 a22 a32

a13 a23 a33

POSITION

N x y z 0 0 0 1  #the last column, if setting 1, including this atom

N x y z 0 0 0 1

N x y z 0 0 0 1

N x y z 0 0 0 0

N x y z 0 0 0 0

…



态密度计算

问题：态密度和能带有什么关系？

能带越密集的地方，态密度越大，能带越稀疏的地方，态密度越小？

不一定，但是大体规律是这样



态密度计算

态密度计算步骤：

Ø 首先进行SCF计算

Ø 将SCF计算得到的OUT.WG拷贝成IN.WG，如果开了自旋还需把OUT.WG_2拷贝成

IN.WG_2，此外，还需要拷贝OUT.EIGEN文件到DOS 计算目录下，并在etot.input中设置

“JOB=DOS”以及“IN.WG=T”

Ø 数据处理，得到态密度图和画态密度的数据文件



态密度计算

atom.config etot.input

进行SCF计算:
输入文件包括：etot.input, atom.config, *.UPF

GaAs



态密度计算

TIPS：

1. 计算态密度除了需要包含IN.WG文件以外，还需要包含OUT.EIGEN文件不过这里的OUT.EIGEN

不需要改名为IN.EIGEN保留原始文件名就可以了

2. 在使用HSE 计算态密度的时候，还需要额外输入OUT.HSEWR* 文件

atom.config etot.input

进行DOS计算:
输入文件包括：etot.input, atom.config, *.UPF



态密度计算

数据处理：计算目录下运行plot_DOS.py，运行完毕后会得到下列文件

eps格式的态密度图 画态密度所需的数据

…

能量 总态密度
不同轨道态密度

特别注意：如果开了自旋，还会有DOS.spinup和DOS.spindown



态密度计算

比较一下下面这两张图，哪张好看？
如何减小态密度中的毛刺？
使用NONSCF加密K 或者DOS 
Interpolation



态密度计算

加密K点来平滑DOS曲线：

Ø 首先进行SCF计算

Ø 加密K点进行NONSCF计算（NONSCF计算的时候需要将OUT.VR以及OUT.VR_2拷贝成

IN.VR和IN.VR_2，并在etot.input中设置“IN.VR=T”）

Ø NONSCF计算得到的OUT.WG拷贝成IN.WG，如果开了自旋还需把OUT.WG_2拷贝成

IN.WG_2，并在etot.input中设置“JOB=DOS”以及“IN.WG=T”

Ø 数据处理，得到态密度图和画态密度的数据文件

SCF的输入文件etot.input NONSCF加密K点的输入文件etot.input

加密K点



态密度计算

使用interpolation来平滑DOS曲线：

Ø 首先进行SCF计算

Ø 将SCF计算得到的OUT.WG拷贝成IN.WG，如果开了自旋还需把OUT.WG_2拷贝成

IN.WG_2，并在etot.input中设置“JOB=DOS”以及“IN.WG=T”，此外还需要设置

DOS_DETAIL参数

Ø 数据处理，得到态密度图和画态密度的数据文件



态密度计算

使用如上输入文件
需要增加一行DOS_DETAIL 
1 代表需要使用DOS_interpolation 默认值为0
10 10 10 代表计算IN.WG 时使用的MP_N123

计算完成后，写一个文件DOS.input
0 代表对所有原子做态密度分析
1 代表做interpolation
0.05 代表interpolation时smear 的能量
5 5 5 代表interpolation后的格子密度，数字越大，态密度越平滑，计算也越慢 

interpolation方法参数设置：



态密度计算

interpolation方法数据处理：计算目录下运行plot_DOS_interp.x，运行完毕

后会也会得到下列文件

DOS.totalspin columns: DOS_total,s,p,d,…
DOS.spinup if spin=2
DOS.spindown if spin=2
DOS.totalspin_projected columns: 

DOS_total,s,pz,px,py,dz2,dxz,dyz,dxy,dx2-y2,…
DOS.spinup_projected if spin=2
DOS.spindown_projected if spin=2

特别注意：如果使用了interpolation方法也可以同时得到投影态密度需要的数据



有效质量计算

有效质量的定义：
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有效质量计算

EMC是使用有限差分法，而非能带拟合法，计算有效质量的小程序，目前它有

FORTRAN和Python两个版本，目前它与CRYSTAL、VASP、CASTEP有接口，最近

我们新增了EMC与PWmat的接口。

EMC的Python版本安装方法：

1.从PWmat官网下载EMC程序

2.下载之后解压，给emc.py文件添加可执行权限，具体命令为：

chmod +x emc.py

3.将emc.py所在的文件夹添加到环境变量



有效质量计算

EMC的输入文件



有效质量计算

3. Usage



有效质量计算

3. Usage


